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[Ti2(C6H 12NO3)2(C3H70)21 

Fig. 1. Stereodrawing of /TilN(CH,CHzO)3II(CH3)2CHOI}2. The 
hydrogen atoms have been assigned arbitrary radii. 

nitrilotriacetate complexes: 2.33 ./~ compared with a 
range of 2.27-2.31/~. 

The large difference in the Ti-O(non-bridging) and 
T i - N  bond lengths, 1.87 vs 2.33 A, in the (nitrilo- 
triethanolato)titanium moiety does not seem unusual 
when compared with similar bonds in nitrilo- 
triethanolate complexes of other metals. Ge(C2Hs)- 
[N(CH2CH20)3] (Atovmyan, Bleidelis, Kemme & 
Shibaeva, 1970) and Si(C6Hs)[N(CH2CH20)3] (Turley 
& Boer, 1968), for example, have bond lengths with 
even larger M--O and M - N  differences: Ge-O,  1-75, 
G e - N ,  2.24; and Si-O,  1.66; Si-N,  2.19 A. 

No other structures containing a (2,2',2"-nitrilo- 
ethanolato)titanium(IV) moiety have been reported. 
Titanium complexes with nitrilotriacetate, a similar 
tetradentate with a central nitrogen atom and three 
oxygen atoms, have much longer Ti-O(non-bridging) 
bonds, 1.96-2.08 ,/~ (Wieghardt, Quilitzsch, Weiss & 
Nuber, 1980; Schwarzenbach & Girgis, 1975); the 
ethanolate group,-C H2C H20-, clearly forms a stronger 
bond because the negative charge on the oxygen atom 
is not diluted by resonance as it is within the acetate 
group, -CH2COO- .  The higher charge density placed 
on the Ti atom by the ethanolate groups produces a 
longer T i -N  bond in the present structure than in the 
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Structures Cristallines du [2.2.2]Paracyclophane (I) (C24H24) et de son Complexe avec le 
Perchlorate d'Argent (II) (C24HE4.AgCIO4) 
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Abstract. (I): M r =  312.45, Cc, a =  18.700(8), b =  
6-332 (6), c =  18.456 (8),/~, /~= 123.9 (I) °, V=  
1813.9~ 3, Z = 4 ,  D x = l . 1 4 M g m  -3, CuK~t, 2 =  
1.5418 ,~,,/~ = 0.487 mm -1, T =  153 K, F(000) = 672; 
(II): Mr=519 .77 ,  P2~2~21, a - -  11.507(7), b =  
18.069 (8), c = 10.435 (7) A, V = 2169.6 d~ 3, Z = 4, 
D x = 1.59 Mg m -3, Mo Kct, 2 = 0.71069 A, /~ = 
1.058 mm -~, T =  293 K, F(000) = 1056. The struc- 

0108-2701/83/101346-04501.50 

tures were refined to R values of 0.076 (I) and 0.062 
(It) for 1245 and 1495 intensities respectively. In both 
cases, the conformations of the paracyclophane 
molecules are similar with respect to the orientation of 
the three aromatic rings around a threefold pseudo-axis 
of symmetry, the rings being parallel to that axis. In the 
complex, the Ag + ion lies on the threefold pseudo-axis, 
slightly off the cavity formed by the three rings. 

© 1983 International Union of Crystallography 
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Introduction. Les cyclophanes pr~sentent une cavit~ 
mol~culaire susceptible de complexer des ions m~talli- 
ques. Ainsi, l'insertion d'un atome de chrome dans la 
cavit~ de cyclophanes a 6t+ d+crite (Elschenbroich, 
M6ckel & Zenneck, 1978; Blank, Haenel, Koray, 
Weidenhammer & Ziegler, 1980) respectivement dans 
le cas du [2.2]paracyclophane et du [3.3]paracyclo- 
phane pour lesquels les deux cycles benz6niques sont 
situ+s dans des plans parall61es. 

Dans-le cas du [2.2.2]paracyclophane* (I) (Tabushi, 
Yamada, Oshida & Oda, 1971), l'6tude en solution de la 
formation d'un complexe de coordination entre (I) et 
l'ion Ag ÷ a 6t6 entreprise par certains d'entre nous 
(Pierre, Baret, Chautemps & Armand, 1981). 

Les param+tres cin~tiques et thermodynamiques de 
la complexation ont &~ d~termin6s par r+sonance 
magn&ique nucl6aire: la constante de stabilit6 du 
complexe de (I) avec Ag ÷ est environ 100 fois plus 
61ev6e que celle observ+e avec l'analogue lin+aire, le 
p-bis(p-tolyl-2 ~thyl)benz~ne (I/) dont la formule est 
repr6sent+e ci-dessous. 

H~C ~ CH~ 
/ ~c~ 

H~C--CH~ 
(I) 

(I/) 

Cette augmentation de stabilit~ du complexe a ~t~ 
confirm~e par voltamp~rom~trie. Un effet de cavit~ 
pourrait justifier cette valeur ~lev~e dans le complexe 
ainsi form& 

I1 nous a donc paru int6ressant d'&udier fi l'~tat 
solide la g~om&rie de ces molecules afin de v~rifier 
notamment si l'ion Ag + se situe bien fi l'int~rieur de la 
cavitY. 

Partie exp~rimentale. Compos~ (I): cristal de 0,3 x 
0,35 × 0,35 mm obtenu par ~vaporation fi 277 K d'une 
solution dans le chloroforme. Compos6 (II): cristal de 
0,3 × 0,5 x 0,55 mm obtenu par ~vaporation fi 293 K 
d'une solution dans le t6trahydrofuranne. Mesures sur 
diffractom~tre Siemens, Cu K~t pour (I) et Mo Ks pour 
(II), sans monochromateur, m~thode des cinq points 
(Troughton, 1969) avec balayage 0-scan, correction de 
Lorentz-polarization effectu6e, absorption n~glig~e. 
Les param~tres r&iculaires affin~s fi l'aide de neuf 
r~flexions pour (I) (13 pour II). Dans le cas de (I) 
mesures fi 293 et/t 153 K, le syst~me cryog~nique ~tant 

*Formule chimique selon la nomenclature des Chemical 
4 7 10 13 Abstracts: t~tracyclo[ 14.2.2.2 . .2 ' ]t6tracosanona~ne-4,6,10,12, 

16,18,19,21,23. 

constitu6 d'une canne fi jet d'azote sur le cristal. 
Nombre d'observations correspondant au crit6re 
I _>3o'(/): 1245 r6flexions (2930 mesur6es), sin 0/ 
2 < 0,58 A, -~ (hkl, hkl) pour (I), 1495 r6flexions (1626 
mesur6es), sin 0/2 < 0,67 A -~ (hkl) pour (II). R~flex- 
ions t~moins: 204, 314, 312 pour (I) (variation 3%); 
610, 533, 551 pour (II) (variation 5%). M6thode directe 
de multisolution (Germain, Main & Woolfson, 1971). 
Affinement par moindres carr~s minimisant )W(Fo--F,.) 
(Busing & Levy, 1962). Les atomes non hydrog+nes ont 
6t6 affect6s de facteurs de temp6rature anisotropes. Les 
atomes d'hydrog+ne ont +t~ associ+s en des positions 
calcul6es aux atomes qui les portent et affect6s de leur 
facteur de temperature isotrope +quivalent B~q. Une loi 

Tableau 1. ParamOtres atomiques (× 10 4) avec dearts 
types entre parentheses 

Beq = ( U, U2U3)]. 

X y z B~, (~2) 

Compose (ll) 
C(I) 6739 (16) 180 (10) 337 (19) 3,7 
C(2) 6989 (17) 978 (11) 541 (22) 4.6 
C(3) 6471 (15) 1473 (9) -207 (21) 3.4 
C(4) 5710(15) 1290(10) -1175(17)  3.7 
C(5) 5484 (14) 550 (8) - 1367 (16) 2.5 
C(67 5993 (17) 5 (I 1) -610 (20) 4.6 
C(7) 5142 (19) 1893 (9) -1985 (18) 4.4 
C(8) 4578 (20) 2503 (9) -1173 (21) 4.8 
C(9) 3772 (18) 2162 (10) -169 (22) 4.4 
C(10) 2907 (16) 1664 (I 1) -475 (19) 3.9 
C(I 1) 2228 (16) 1315 (10) 512 (19) 3.8 
C(12) 2411 (14) 1498 (8) 1823 (18) 3.0 
C(13) 3267 (17) 2013 (I0) 2068 (23) 4.1 
C(14) 3955 (17) 2326 (10) 1131 (21) 4.3 
C(15) 1652 (18) 1103 (11) 2783 (21) 5.2 
C(16) 2432 (20) 740 (9) 3885 (21) 4.2 
C(17) 3437 (20) 321 (14) 3402 (18) 4.4 
C(18) 4527 (20) 485 (10) 3819 (17) 4.2 
C(19) 5514 (22) 97 (13) 3358 (22) 5.7 
C(20) 5362 (22) -493 (107 2463 (17) 4.4 
C(21) 4202 (19) -658 (8) 2069 (22) 3.8 
C(22) 3252 (20) -269 (9) 2491 (17) 4.4 
C(23) 6365 (18) -916 (12) 1856 (26) 4.9 
C(24) 7259 (15) -410  (107 1223 (20) 3.6 
CI 6978 (5) 2247 (3) 3985 (5) 4.5 
Ag 5255 (I) 1284 (1) 1944 (1) 4.5 
O(1) 7728 (18) 2826 (13) 3982 (30) 10.6 
O(27 6195 (23) 2365 (10) 3038 (26) 9.6 
0(3) 6633 (28) 2167 (16) 5203 (21) 12.3 
0(4) 7580 (25) 1601 (8) 3583 (22) 9.5 

Compose (1) 
C(I) 4198 -1389 (14) 8110 4.1 
C(27 4254 (77 641 (I 1) 7905 (6) 3.9 
C(3) 5042 (7) 1597 (13) 8262 (6) 4.4 
C(4) 5793 (7) 577 (22) 8828 (7) 5.2 
C(5) 5751 (8) -,1454 (23) 9043 (7) 6.4 
C(6) 4967 (9) -2428 (14) 8698 (7) 5.1 
C(7) 6681 (9) 1488 (32) 9199 (10) 8.1 
C(8) 7038 (10) 1647 (26) 8781 (8) 8.1 
C(9) 6656 (67 504 (16) 7899 (7) 4.4 
C(10} 6902 (7) -1527 (17) 7918 (8) 5.6 
C(I 1) 6557 (7) -2604 (13) 7155 (9) 4.8 
C(12) 5935 (77 -1713 (12) 6339 (7) 3.7 
C(13) 5715 (67 393 (I 1) 6357 (6) 32 
C(14) 6074 (6) 1419 (12) 7129 (7) 4.1 
C(15) 5505 (9) -2997 (20) 5513 (8) 5.8 
C(16) 4583 (9) -2923 (26) 4976 (7) 6.4 
C(17) 4087 (7) -2938 (14) 5390 (6) 3.9 
C(18) 3635 (7) -1207 (1 I) 5340 (6) 4.0 
C(19) 3215 (6) -1092 (13) 5756 (6) 4.0 
C(20) 3233 (6) - 2746 (15) 6245 (6) 4.0 
C(21) 3695 (7) -4550 (13) 6297 (6) 4.3 
C(22) 4109 (6) -4630 (12) 5860 (6) 4.2 
C(23) 2818 (8) -2507 (25) 6773 (9) 6.7 
C(24) 3347 (9) -2513 (19) 7687 (9) 6.1 
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de pond6ration approximativement lin~aire est obtenue 
empiriquement par le trac6 de la courbe w(Fo-Fc) 2 en 
fonction de F o (Rollett, 1965). Pour (I), une premi+re 
&ude /~ 293 K a mis en ~vidence d'importants facteurs 
d'agitation thermique des groupements m&hyl+nes (B~q 
de 9 /~ 10,8 A2). Les mesures ont donc &+ reprises /t 
153 K afin de diminuer l'agitation thermique de ces 
groupements. Seuls ces derniers r~sultats sont indiqu& 
ici. Dans le cas de (II), l'anion CIO] pr&ente un 
d~sordre important au niveau des atomes d'oxyg~ne 
(B~q de 9,5/~ 12,3/~2). Les valeurs des indices r&iduels 
sont: (I) 5. 153 K, 1245 r+flexions, R w =  0,090, R = 
0,076; (II) 1495 r~flexions, R,~. = 0,081, R = 0,062. Les 
facteurs de diffusion sont ceux des International Tables 
for X-ray Crystallography (1974). 

Diseusslon. Les param&res atomiques sont donn6s au 
Tableau 1,* et les distances et angles interatomiques au 
Tableau 2. 

Dans les deux structures, les cycles benz~niques de la 
mol+cule de paracyclophane sont orient& de faqon 
similaire autour d'un axe de pseudo-sym&rie ternaire et 

* Les listes des facteurs de structure, des facteurs d'agitation 
thermique anisotropes, des coordonn&s calcul+es des atomes 
d'hydrog+ne et des plans moyens des mol6cules ont  &+ d+pos~cs au 
d~p6t d'archives de la British Library Lending Division (Sup- 
p l e m e n t a r y  Publication No.  S U P  38661 : 26 pp.). On  peut en obtenir 
des copies en s'adressant &: The Executive Secretary, International 
Union of  C r y s t a l l o g r a p h y ,  5 Abbey Square, Chester C H 1  2 H U ,  
Angleterre. 

__C(8) 

C( 12 ~/"7'- ~ C(14) l 
C{15) ~ { 1 3 )  {~C(4 ) 

\f--,u,.o, ( )  c,I~ ' t - / i ~ \  \ -  / I I N . . . . ~ - q  I 
c~17~ . ~  c,~m '1( 

C[211 ~ ~ /C{24J 
C(20) ~ ~ 

(a) c,2s, (b) 

Fig. 1. Conformation du [ 2 . 2 . 2 ] p a r a c y c l o p h a n e :  (a) projection de 
la molecule  selon le p lan  P passant par les centres des trois cycles 
ph+nyles ;  (b) projection selon le plan C ( 1 1 ) C ( 1 2 ) C ( 1 3 ) .  

parall61ement & cet axe. Ceci est mis en 6vidence par les 
angles 6gaux/l  60 ° (dans la limite des erreurs) entre les 
plans moyens Pl, P2, P3 d6finis par les trois cycles 
benz6niques et par les angles ~gaux /l 90 ° entre ces 
plans et le plan P des barycentres de ces cycles. 

Dans le cas de (I) (Fig. 1), le d6sordre des 
groupements m&hyl~nes observ6 /l la temp6rature 
ambiante subsiste & basse temp6rature (B~q de 6 & 
8 A2). La position moyenne observ& pourrait cor- 
respondre /l un d+sordre entre deux positions sym&ri- 
ques par rapport au plan P comme le sugg6re 
l'orientation des ellipso'ides de vibration thermique de 
ces atomes: le grand axe, dont la longueur vaut de 0,45 
/l 0,65./~ pour (I) [0,26 /l 0,33/~, pour (II)], est 
approximativement perpendiculaire/l ce plan (Fig. lb). 

Tableau 2. Distances interatomiques (,~), et angles de valence et de torsion (o) 

(I) (II) (I) (II) 
C(1)-C(2) 1.36 (1) 1.48 (2) C(9)-C(14) 1.35 (1) 1,40 (3) 
C(1)-C(6) 1,39(1) 1,35(3) C(10)-C(I 1 ) 1 , 3 6 ( I )  1,44(3) 
C(2)-C(3) 1,37(I) 1,33(3) C(II)-C(12) 1,41(I) 1,42(3) 
C(3)-C(4) 1,36(2) 1,38(2) C(12)-C(13) 1,40(I) 1,38(2) 
C(4) C(5) 1,36 (2) 1,38 (2) C(13)-C(14) 1,35(I) 1.38 (3) 
C(5)-C(6) 1,37(I) 1,39 (2) C(12)-C(15) 1,51(I) 1,51 (2) 
C(4)-C(7) 1,51 (I) 1,53 (2) C(15)-C(16) 1,43 (2) 1,60 (3) 
C(7)-C(8) 1,27(2) 1,53(3) C(16)-C(17) 1,50(I) 1,47(3) 
C(8)-C(9) 1,54(I) 1,53(3) C(17)-C(18) 1,36(I) 1,36(3) 
C(9)-C(I0) 1,35 (I) 1,38 (3) C(17)-C(22) 1,36 (I) 1,44 (3) 

(I) (II) (II) 
c(18)-c(19) 1,37 (I) 1,42 (3) c i -0(3)  ],34 (2) 
c(19)-c(20) 1,37 (I) 1.43 (3) c i -0(4)  1.42 (2) 
c(20)-c(21) 1,40 (I) 1.43 (3) Ag-CI 3.390 (5) 
C(21)-C(22) 1,40(I) 1,37(3) Ag-C(2) 2,54(2) 
C(20)-C(23) 1.56 (1) 1.52 (3) Ag-C(3) 2.67 (2) 
C(23)-C(24) 1,40(2) 1,53(3) Ag-C(13) 2,64(2) 
C(24)-C(I) 1.50(I) 1,53 (3) Ag-C(14) 2.55(2) 
CI70(1) 1,36 (2) Ag-C(18) 2.57 (2) 
C1-O(25 1,35 (2) Ag-C(19) 2,62 (2) 

(I) (II) (I) (II) 
C(2)-CO)-C(6) 117,2(7) 117(2) C(10)-C(9)-C(14) 119,8(8) 118(25 
C(6)-C(1)-C(24) 121.0(9) 122(2) C(9)-C(10)-C(ll)  119,3(8) 121 (2) 
C(2)-C(1)-C(24) 121,7(8) 121 (2) C(10)-C(II)-C(12) 122,5 (8) 120(2) 
C(1)-C(2)-C(3) 120,7(7) 119(2) C(I 1)-C(12)-C(13)115.7(7) 116(2) 
C(2)-C(3)-C(4) 122,1(8) 124(2) C(11)-C(12)-C(15) 121,5(9) 116(2) 
C(3)--C(4)-C(5) 118,0 (8) 117 (2) C(13)-C(12)-C(15) 122,7 (9) 127 (2) 
C(3)-C(4)-C(7) 124,7 (13) 120 (2) C(12)-C(13)-C(14) 120,1 (7) 124 (2) 
c(51-C(4)-C(7) 117.1 (12) 122(2) C(9)-C(14)-C(13) 122,5(8) 121 (2) 
C(4)-c(5)-c(6)  120,6(9) 122(2) C(12)-C(15)-C(16) 116,1 (8) 110(2) 
C(1)-C(6)-C(5) 121,2(9) 121(2) C(15)-C(16)-C(17) 119,7(8) 114(2) 
C(4)-C(7)-C(8) 124,7(10) 113(2) C(16)-C(17)-C(18) 120,1 (9) 120(2) 
C(7)-C(8)-C(9) 120,7 (10) 110 (1) C(16)-C(17)-C(22) 121,5 (9) 119 (2) 
C(8)-C(9)-C(14) 177.7 (10) 119 (2) C(18)-C(17)-C(22) 118,3 (7) 120 (2) 
C(8)-C(9)-C(10) 122.4 (10) 123 (2) C(17)-C(18)-C(19) 122,3 (7) 121 (2) 

(I) (II) 
C(18)-C(19)-C(205 121.1 (7) 119{2) 
C(19)-C(20)-C(21) 117,0 (7) 117 (2) 
C(21)-C(20)-C(23) 122.7 (9) 119 (2) 
C(195-C(20)-C(23) 120.1 (9) 124 (2) 
C(20)-C(21)-C(22) 120,6 (7) 123 (2) 
C(17)-C(22)-C(21) 120,6 (7) 118 ~2) 
C(20)-C(23)-C(24) 179.4 (8) I13 (2) 
c(1)-C(24)-C(23) 117.1(8) 114(1) 
o (1 ) -c~-o(2 )  m7 (2) 
O(2)-C]-O(3) 121 (2) 
0(3)-CI-O(4) 110 (2) 
O(I)-CI-O(4) 109 (2) 
O(I ) -CI-O(3)  106 (2) 
0(2)-C1-0(4) 104 (1) 

(I) 
C(2)-C(1)-C(24)-C(235 52 (1) 
C(6)-C(1)-C(24)-C(235 -124 (1) 
C(3)-C(4)-C(7)-C(8) -76 (2) 
C(5)-C(4)-C(7)-C(8) 100 (2) 
C(4)-C(7)-C(8)-C(9) -12 (3) 

(II) (I) 
124 (2) c (10)-c(95-c(8)-c(7)  -87 (2) 

-52 (3) C(14)-C(9)-C(8)-C(7) 91 (1) 
-50(2) C(11)-C(12)-C(15)-C(16) 129(I) 
129 (2) C(13)-C(12)-C(15)-C(165 -48(15 

-51 (2) C(12)-C(15)-C(165-C(17) -40(2) 

(II) (I) (II) 
-53 (2) C(15)-C(16)-C(17)-C(18) 112(1) 125(25 
123 (2) C(15)-C(16)-C(17)-C(22) -64(1) -55 (2) 
129(25 C(195-C(20)-C(235-C(24)-113(1) -53 (3) 

-51 (2) C(21)-C(20)-C(23)-C(24) 62(15 123 (2) 
-47 (2) C(20)-C(23)-C(24)-C(I) 39 (2) -48 (3) 
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C(81 

c, ~ _ . ~ ) o ( 2 ,  ~c(5) 
c , 6 ) ~ _  f ~ ( )el2; 

"f'~..\ ) ~ h O  C(6' 
c(17),.~ "¢~0(3)~.~3 k)c,~ 

c,8) 7 ~ . . . .  1 
C(2 I) ",.~ ./ ) /'~ 

C ~  C1241 

C(23) (a) 

11 

2 1 ~ :  4 C(7) 16 

C(4) A9 2 

0(2) 

0(4) 

0(3) " ~ 0 ( 1  ) 

(b) 

Fig. 2. Conformation du 12.2.21paracyclophane.AgCIO4: (a) pro- 
jection de la molecule selon le plan P passant par les centres des 
trois cycles ph+nyles, (b) projection selon le plan 
C(17)C(18)C(22). 

Ceci pourrait expliquer l'effet de raccourcissement 
observ~ sur la longueur C - C .  Cependant des sections 
de Fourier-difference r~alis~es fi partir de facteurs de 
structure calculus avec tousles  atomes b. l'exception des 
groupements m6thyl6nes ne permettent pas de mettre en 
6vidence ces deux positions. Les pics correspondant ~. 
ces groupements, tr6s larges (0,6 A pour une variation 
du maximum inf~rieur/t 10%), ne sont pas d~doubl~s. 

Dans (II) (Fig. 2) les groupements m6thyl+nes ne 
prbsentent pas de d+sordre. Cette diff6rence peut 
s'expliquer par l'existence de contacts intermol+culaires 
tr~s diff6rents dans les deux compos6s. Darts (I), les 
distances intermol6culaires les plus courtes sont obser- 
v6es entre les groupements m6thyl+nes et les cycles 
benz6niques, chaque groupement m6thyl+ne 6tant plac6 
en regard d'une liaison C - C  d'un cycle. Les valeurs de 
3,70 ~ 3,90 A correspondent fi de faibles interactions de 
van der Waals. Par contre, dans (II), les contacts les 
plus courts sont observes entre groupements m6thy- 
16nes et anions CIO], chaque atome de carbone ayant 
deux oxyg~nes proches voisins ~. des distances de 3,40 fi 
3,80 A. Ceci pourrait tendre fi stabiliser, dans ce cas, les 
groupements mbthyl+nes. 

Signalons que, dans les deux composbs, le d6sordre 
observ~ - m&hyl+nes dans (I), oxyg+nes de l 'anion 
CIO-~ dans (II) - diminue la pr6cision des r6sultats. Ce 
ph+nom+ne est le plus important dans (II) qui n'a ~t+ 
6tudib qu'/~ 293 K. 

Darts (II), l'ion Ag +, situ6 sur l'axe de pseudo- 
sym&rie ternaire, ne se trouve pas ~ l'int+rieur de la 
cavit6 d6finie par les trois cycles aromatiques, mais 
l+g6rement /~ l'ext6rieur, ~ 0,24 (1)A du plan moyen 
d+fini par les atomes C(2)C(3)C(13)C(14)C(18)C(19).  
Les distances de l'ion Ag + aux six carbones mentionn6s 
ci-dessus valent de 2,55 /~ 2,67 A e t  celles de Ag + fi 

0 (2 )  et 0 (3)  valent respectivement 2,51 (2) et 
3,23 (3) A. 

Ces valeurs et cette disposition sont analogues fi 
celles observ~es dans des complexes argent-ar6nes 
(Gmelin 's  Handbuch  der Anorganischen  Chemie, 1975; 
Beverwijk, van der Kerk, Lensink & Noltes, 1970) 06 
l 'atome d'argent se situe au-dessus et entre deux 
carbones d'un cycle benz6nique. Un tel arrangement 
'dihapto'  est en accord avec les sym~tries relatives des 
orbitales fronti~res du compos6 benz6nique et de l'ion 
Ag + (Person & Mulliken, 1969; Foster, 1969; 
Fukuzumi & Kochi, 1981). 

La constante de stabilit6 +lev6e de (II) pourrait 
correspondre fi un effet cooperatif des trois cycles 
benz~niques favorablement disposes pour un recouvre- 
ment maximum entre les orbitales fronti~res du com- 
plexant et de l'ion m+tallique. 

D'autres compos6s sont en cours d'+tude. 
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